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На примере движения молекулярного устройства, т. н. «наноавтомобиля» по поверхности золота изучены
методологические аспекты молекулярной динамики с жёсткими фрагментами в приближении каноничес-
кого ансамбля. Особое внимание уделено выявлению роли термостата, а также роли взаимодействия меж-
ду отдельными фрагментами молекулы на характер движения модельной системы. Показано, что термо-
стат вносит незначительный вклад в это движение. Установлено, что корреляция между вращением колёс
наноавтомобиля также сравнительно мала. Сравнение движения наноавтомобиля с движением системы,
состоящей из четырёх несвязанных фуллеренов показало отсутствие сильного различия в их динамике, что
приводит к необходимости рассмотрения новых классов соединений, претендующих на роль молекуляр-
ных транспортёров.
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      . . “  -
”. 

   54 22 60 4C H (C H) ,    . 1.  -
,      [2]    “ -

 ” 12 25RO , R=C H ,       -
.         « », 

54 22C H , . .        60(C H) , 
« »,    .       

   z-car. 
      -  

     ,    
,          , 

   4.07 Å,     (100) 
 .         
. 

 ,   z-car ( . 2a),      : 
  604 C  ( . 2b)    60C  ( . 2c).   

      ,    
 . 2.          . 

   ,        Ag  Au 
       (   

  . 2b)       
  10.01 Å [3]. 

         
    CHARMM27 [4, 5].    - -

    ,       
UFF [6]    1sp     ( allylC ),     

   UFF   :  

 2 eq
12 12kb =230.00(ккал/моль)A , r =1.49 A,  

 Å2 eq
11 11kb =707.17(ккал/моль)A , r =1.21 ,  

Рис. 1. Молекула z-car вместе с фрагментом плоскости Au(100), состоящем из 625 атомов, явно участву-
ющих во взаимодействии
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Рис. 2. Схема разбиения моделируемых систем на жёсткие фрагменты

 2 eq
112 112ka =60.00(ккал/моль) , =180.00deg ,deg  

 0
1 1e = 0.070 ккал/моль, r =2.2750 A,  

 allylгде 1 означает углеродный атом алкильной связи C ,  

 fullereneа 2 углеродный атом фуллерена C .  

 
    :  

 = ,bond angle torsion vdwE E E E E  

         
[4, 5, 6].        -

 - . 
 - -      -

        5-    
 - ,     ,  

       
0.9vdwcutoff ,  = 25.0 Å.vdwcutoff   

  - -     -
     Au(100)  69.07 A 69.07 A   

,   oX  oY,       
          -

     ( . 1). 
 ,    ,    - -

    60C     .   
         - -

     .   z-car 
     - -  -

     ,       , 
     .     -

   fullerene allylC C   . 
-      -

 -   T=300 K.       
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     : 711 /   z-car  720 
/        . 

  -    20 ,  
       [7], 

        1 . 
     -  ,N PH   totE , -

 ,potE   kinE     instT    -
 310 фс,          –  510 фс . 

      48     
   ,   ,    , 

 .       , 
   ,      . 

 
3.    

       -

   
      -    -

       ,    -
  .         

     ,  
  . .  -  N PH  [8, 9]. 

  1        -
 -  ( )N PH t      0   -

      A   B :  
 ( ) = .N PH t At B  

      -  ,N PH    -
    A   B       , 

   ,         -
 ,N PH  A   B    ,      

         
. 

    A   B ,   ,    
" " , . .        -

,   ,     -
, . .   -       .  

    z-car   ,      -
  10 ,нс  ,       

1 ккал/моль,  . .        -

Таблица 1. Значения инварианта Носэ�Пуанкаре  HN–P и коэффициентов линейной аппроксимации тренда

инварианта Носэ�Пуанкаре с течением времени A и B. Начальное значение инварианта  HN–P(0) было

выбрано равным 0 

 
,

N P N P
H H  

/  

,A A  
1(ккал/моль)фс  

,B B  
/  

60C  6( 7 2) 10  11( 6 5) 10  6( 6 7) 10  

604 C  2(4 2) 10  8( 3 5) 10  2(4 2) 10  

z-car 3(3 2) 10  7(3 2) 10  4( 1 1) 10  
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Таблица 2. Значения коэффициентов аппроксимации распределения приведенного линейного импульса по

значению Af и Bf. Данные для системы z�car приводятся для двух видов фрагментов: шасси и колёс отдельно 

 
,

f
A  

3/2(ккал / моль)  

/ ,
f f

A A  

% 

,
f

B  

ккал / моль  

/ ,
f f

B B  

% 

 420.3927 10   44.9886 10   

60C  420.3 10  1.38 44.97 10  0.93 

604 C  420.3 10  0.67 44.97 10  0.46 

z-car ( ) 420.3 10  0.67 45.02 10  0.45 

z-car ( ) 437.6 10  1.43 43.26 10  0.97 

Таблица 3. Значения коэффициентов аппроксимации распределения приведенного вращательного импульса

по значению Af и Bf. Данные для системы z�car приводятся для двух видов фрагментов: шасси и колёс

отдельно 

 
,

f
A  

3/2(ккал / моль)  

/ ,
f f

A A  

% 

,
f

B  

(ккал / моль)  

/ ,
f f

B B  

% 

 420.3927 10   44.9886 10   

60C  420.3 10  1.42 44.93 10  0.96 

604 C  420.3 10  0.65 44.99 10  0.44 

z-car ( ) 420.3 10  0.98 45.01 10  0.66 

z-car ( ) 445.6 10  1.24 42.83 10  0.84 

        ,  , 
            -
 « »     . 

        
    60C   604 C ,       
 , . .    ,   -

  . 
       -

         
  .      ,  

          (   -
): 60 604 C C z car.  

  ,       
,       -  -

        ,  
   ,    .  

)  .     fA   fB   
   . 

       -
 « »    z-car. -       

  - ,    -
       , -

       ,    -
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Рис. 3. Распределение линейного (I) и вращательного (II) импульсов по значению: a) C60 b) 4 × C60 c) z-car
(колесо), d) z-car (шасси)
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Рис. 5. Схема возможного взаимного расположения угловых скоростей вращения фуллереновых колёс
для систем a) z-car и b) 4 × C60

 604 C      ,    -
 ( . 4c). 
 

     

      ,    -
  z-car   .  [13]    ,  

      ,   -
    :      -

,  . 
         ,   
 –      ( . 5). 
 i      ,    , 

    ,   :  

 1 < 4

1 4

1
,

6
= .

1
,

4

i j

i j

i i

i

 

 ,     .  ,   
,         . 

       -
    ,        

         
 ,      .      

   ,     -
       , . .   -

  ,          -
 . 

    , ,   ,     
        , -
       -

        -
  . 
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 .       
   .        -
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604 C  0.121 0.452 0.356 0.071 

z-car 0.121 0.468 0.344 0.067 
 

                                                 
1          , . .  -

 30 Å 

        .    dir  
        -

, . .   :      ,  .   

 

4

4

=1

4

=1

=1

1
= , , где = , = .

4 | |

i

i i

dir i i

i i

i

i

n

n n n n

n

 

  abs         :  

 

1

4
22

1 4

=1
2

=1

| | | |

1
= , где | |= , , а | | = | | .

4| |

i

i

abs i i i i

i

 

  4, 5        -
   ,dir     6     dir   .abs  
   ,    ,    -

    ,     z-car  
   604 C  .       ,   -

      . 
          

   ,       
( 10 пс ),          
300 Å, . .      1,   -

       ,  -
  ,         -

        .  
  -       ( ) 

       ,   
  ( . ).      ,    

  . 
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  6.  ,dir   

abs
   

60
4 C   z-car 

 dir  dir / ,dir % abs  abs / ,abs % 

604 C  0.469 0.4 0.679 0.4 

z-car 0.465 0.4 0.686 0.4 

  7.        
potE    

60
C , 

60
4 C , z-car 

 ,potE /  / ,pot potE E % 

60C  -7.855 0.05 

604 C  -67.16 0.04 
z-car -91.26 0.07 

 

    
 -       -

 ,    ,   -
     . 

  7        
 potE       . 

       ,     
,          -

 60(C )potE Au      60 60(C C ),E     -
     60(ch 4 C )potE      (ch Au)E :  
 C60

60= (C Au),potE E  

 4 C60
60 60 60= (4 C Au) (C C ),potE E E  

 
z car

60 60 60

60

= (4 C Au) (C C )
(ch Au) (ch 4 C ).

pot

pot

E E E
E E

 

 ,       
  «  »  ,    
  ,    8, 92 .  

    7, 8, 9,      -
            

  z-car.         
       ,     z-car 

    .  ,    -
  z-car'       , -

         -
  .          

604 C   z-car. 
           

,    .    - -  -
      604 C     -

2       ,     -
 ,         potE  ,    

2( )bond angle totrsionE E E  
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  8.           E    

60
4 C  

 ,E /  / ,E E % 

604 C Au  -30.63 0.1 

60 60C C  -36.32 0.1 

 
  9.           E    z-car. 
        

 ,E /  / ,E E % 

604 C Au  -29.88 0.05 

60 60C C  -0.1640 0.2 

ch Au  -3.570 0.2 

60ch 4 C  -57.78 0.03 

4 ккал / моль     8 ккал / моль,      z-car  
 34 ккал / моль      

58 ккал / моль  ,      ,  
    , . .     ,  ,  

        
         -

 . 
 

    
        -

 ,     -
  . 
           -

         : 
. . . .

[0, ]
= | ( ) (0) |,maxmax c o m c o m

t tN

r r t r        dr   -

   ,dt      :  

 
1

2 2 2 .dr Ddt  
         10.   

    ,   :  

 
2

7

= , где = 2 10  фс.

4

max

trans max

max

r
D t

t

 

  
,    604 C   z-car       -

      . 
,          -

           

60
      z-car,  ,  z-car     

   . 
       , -

     . ,      
 ,        
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  10.         2

maxr     
  .transD  

 2 ,maxr 2A  
2

2

( ) ,max

max

r
r

% ,transD 2 1

A фс  ,trans

trans

D
D

% 

60C  68 10  12.7 0.10 12.7 

604 C  60.82 10  7.4 0.010 7.4 
z-car 61.2 10  9.9 0.015 9.9 

.   : 604 C   z-car,      
   . 
 ,     ,    -

   ,      -
     ,      

    )  604 C   )  z-car. 
       -

        max   :  

 
2

7

= , где = 2 10  фс.

4

max

rot max

max

D t

t

 

  11   ,    . 
          ,  
        -

  ,         604 C   z-
car   ,          , 

 ,        -
          -

    ,         
  604 C    ,   

,     z-car. 

 NVE  NVT  
    ,     -

       ,    ,  
       

 ,        -
          
     , . .   NVE  NVT -
. 

       .    
        ( . .  -

  ),     NVE-    -
       300 K.     

       ,     
 NVE- ,    NVT- . 

        ,   
,         ,    
 ,         «  -
»,         .  -

   xOy    6. 
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  11.       2

max      
 .rotD  

 2 ,max  2

рад  
2

2

( )max

max

  % ,rotD 2 1

рад фс  ,rot

rot

D
D

  % 

604 C  1100 12 51.3 10  12 
z-car 1700 14 52.2 10  14 

 
   12.    .transD    .rotD    

  ,transD 2 1

A фс  ,rotD 2 1

рад фс  

60C  NVT 0.051 - 
 NVE 0.087 - 

604 C  NVT 0.015 63.96 10  
 NVE 0.013 67.95 10  

z-car NVT 0.017 52.17 10  
 NVE 0.017 50.35 10  
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Рис. 6. Проекции траекторий движения системы: a) C60 b) 4 × C60 c) z-car на плоскость xOy для NVT- и
NVE-ансамблей
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  12      -
,           . 

   ,      
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 )  ,      
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 (   ,      . .). 

    , dir   abs      -
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     ,     -

       . 
         ,   -

  « »  604 C      . 
 
4.   
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STUDY OF NANOCARS MOTION FEATURES 
ON THE GOLD SURFACE

Methodical aspects of the rigid-body molecular dynamics in the canonical ensemble approximation are studied by
investigating motion of nanosize molecular vehicle called nanocar on gold surface. The role of thermostat, cou-
plings, and correlations between rigid fragments of the nanocar molecule were specially analyzed. It is found that
the use of the Nosé-Poincaré thermostat does not effect to dynamics of nanovehicle significantly. Correlations in
the motion of different fragments of the molecule are small as well. A great difference between the nanocar dynam-
ics and the four nonbounded fullerene molecules dynamics was not found. Therefore future investigations of new
classes of nanovehicles are need.
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